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東大理 塚 一関 捷
不規則系の物性では ミクロな原子配置が直接反映する場合 と, ミクロな配
置について平均された･バ ン ド的性質が現れる場合の両極限が考えられる｡ ク
ラスターの局在準位や ランダムチェインの振動数分布に現れる複雑なピーク











⊥方これらのグ リーン函数の率均値は ,楳蜜 と考えた外部の性質を決定す
るグ リーン函数の各セJL'に.ついて対角的な部分 と.一致するはずであ り,この
条件から求める結晶のグ リーン函数を決定する事ができるO 上の方法は考え
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で与えられるO 指 し･Enは･nが A魔 手の とき 讃a,針 鼠子のとき Ebで
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ここに i,3' はセルの｢名 前 , a,七はセル内の原子を指定する番号である.さ
て L7-iJ の平均を
< Jii3'長 く./N)惹 expt ik(R了 虎 j リ /(A- J k ) (4,
4)
の形において,m次の行列 A(21) を求めよう｡ この近似では,小野寺 によ
によって考察された様に,同時にこっ以上の異るセル内の原子配置を完全に
は見分ける事はできない｡しかし~《セル､法"の方針からすればこの近似は自
然であるO 一般のセル iが孤立 してあるときのグリーン関数を 夢i と尊 くと,
結晶内で注目したセル0のグリー ン関数は
GOO- (転 1-g√ l (5)
とかける｡ddは外部の効果を表わしセル0内の原子配置虹依存しないOその
具体的な形は
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st
㌔
v IJ ニー (8 io 十 8 J o ) ( J lL S ･ - J ll)1J
で与えられるo (7)の右辺で積の平均値を･平均噂の横で近似すれば才の平
均は
<#> - A - N(慧 (A-Jk)-1i~' (9)









が得 られるo但し Ho は孤立したセルに対す る rm次の行列の形で書かれた)
ハ ミル トニアンであり,壱ル内の具体的な原子配置に従って決まるO (10)
式七解かれた AWLよって, (41式から結晶のグ リー ン関数が求められるO
得られた結果について簡単な考察をしてみ ようo まず, (10)式の右辺を
a-< H｡>- A +i(1/N)∑ (A-J虹)-1‡~1でおき変おればk
A - 乙-<Ho>
･<Gij>- (1/N)∑expiik(革了 ,武J))/ (a-くHo>-Jk)比
が得 られる｡この結果は virもual cI.yStalmodelの近似 と等しいO次に
セルに- ケの原子を含むとき,
A - Z - CA eA 一 ･C BeB - JP
< Gii,> - (1/ N ) 惹 (A- J 汝 _)~ 1- 位





一次元の混晶で セルの中に 5ケの原子が含まれる場合について行 った数値
計算を示す｡
･図 の 説 明
鴎1, 2, 状態密蜜の濃度依存性D横軸 ,縦軸の単位はそれぞれ,共鳴
_積分 J ,1/7TJである.､純粋の B,A結晶のバ ン ドはそれぞれ -2-2,





























































図 5, セルに 1ケの原子を含む場合 と5ケの原子を含む場合の比較｡
図 A, Ea,Eb をエキV トンの励起エネルギーとし･A,B 原子の遷移
双極能率を等 しいと仮定したときの光吸収スペク トル｡
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